















手 嶋 達 也
層状物質 TiS2は､IT-Cd暮2型構造を持ち層間に様々な原子を取込むことが出来る｡
こうしてできた層間化合物 MxTiS2くM:ゲス ト原子)は Mの種類､濃度 x により母体
にはない様々な物性を示す｡ 特に Mが 3d遷移金属の場合には多彩な磁性を示し､M
の種類及び溝度の速いにより強磁性､反強磁性､スピングラス転移等が械測されている｡









(I) S-d交換相互作用は J8(r-A) S(r)･S(A)のように空間について 8-関数
的である




実際の数値計算はインターカラン トの渦度 x が小さい場合､x-i/3で Mが +2価の









通常の APV 法によるバン ド計算がはたしてどれだけ有効であるのか不明な点も多い｡
上のように電子帯構造に基づいた計算を行なうにあたっては､その点を明らかにする必
要がある｡ そこで 1トTjSeZに対して通常の APV法でのバン ド計算と､それを改良
するため居間紳分に EmptySphere という仮想的原子を置いた計算を行ない､結果を比
較検討した｡
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